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論    文    の    要    旨 
  
近年、次世代デバイスの理論設計に大きな関心が集まっており、実デバイス解析の実現に向けた高効
率な第一原理伝導計算手法の開発は喫緊の課題である。実空間差分法に基づく第一原理伝導計算の
主要な計算コストは、散乱領域の摂動Green関数計算および電極自己エネルギー計算の 2つである。本
論文では、(1)Dyson 方程式と shifted COCG 法に基づく非平衡 Green 関数法の高速計算手法、(2)周回
積分を用いた電極自己エネルギーの高速計算手法の開発に取り組んでいる。そして、開発した方法を実
空間差分法に基づく第一原理計算コード RSPACE に組み込み、計算精度や計算速度を評価している。
応用計算として(3)熱酸化 4H-SiC/SiO2 界面の電気伝導特性計算を行い、提案法の実用性を示している。 
第 1 章では、これまでの学術界の動向と他者の研究の紹介し、著者の博士論文の研究の必要性の説
明をしている。 
第 2 章では著者が用いた密度汎関数理論の概要説明、第 3 章では実空間差分法を用いた伝導計算
法の概要説明を行っている。 
以降は、著者が博士課程で研究した独自の計算方法とその応用例が述べられている。第 4章では、領
域分割と特異値分解に基づく電極の自己エネルギー計算手法の開発を行っている。原子基底の線形結
合(LCAO)法による密度汎関数理論計算では、電極自己エネルギーは通常、quick iterative 法または
semi-analytic法を用いて計算されるが、実空間差分法におけるハミルトニアンのサイズは LCAO法のもの
と比べて圧倒的に大きいため、これらの方法を適用することは実用上ほぼ不可能である。そこで本論文で
は、Khomyakov らによって提案された領域分割法を応用することで、実空間差分法のハミルトニアンを等
価な縮小されたハミルトニアン(縮約ハミルトニアン)に変換できること、縮約ハミルトニアンに対して quick 
iterative法や semi-analytic法を大きな変更を伴わずに適用できることを示している。しかしながら、領域分
割法によって実空間差分法を用いた先行研究と同程度の計算コストに削減されるものの、縮約ハミルトニ
アンのサイズは LCAO 法のものと比べると依然として大きい。そこで、縮約した行列に対して特異値分解
による低ランク近似を行う方法を採用し、さらなる計算の高速化を図っている。そして、提案法を用いて自
己エネルギーを計算し、計算精度と計算時間が実用計算に耐えるものであることを示している。 
第 5 章では、Dyson 方程式と shifted COCG法に基づく非平衡 Green 関数法の RSPACEへの実装を
行っている。非平衡開放系の電子状態を計算する一般的な方法は、非平衡 Green 関数(NEGF)法である。
NEGF法では、電荷密度または透過確率計算の際に散乱領域の遅延 Green関数 G(E) = [E – H -ΣL(E) 
-ΣR(E)]-1 を必要とするが、実空間差分法ではハミルトニアンの逆行列を直接計算することは極めて困難
であるため、効率の良い実装方法を考える必要がある。本論文では、Krylov 部分空間のシフト不変性を
生かした shifted COCG 法を使用することで、摂動 Green 関数を複数エネルギー点に対して高速に計算
する方法を提案している。この方法では、摂動 Green 関数を非摂動 Green 関数からポスト処理で計算す
る。性能評価テストとの例として、Na の単原子ワイヤの透過確率計算における摂動 Green 関数の計算時
間を調べ、従来の COCG法と比べて 20倍程度の大幅な高速化ができることを確認している。 
また、本論文で開発した計算方法の応用事例として、熱酸化 4H-SiC/SiO2 界面のキャリア散乱特性を
計算している。SiCは、パワーデバイス用チャネル材料として期待されているが、SiC-MOSのキャリア移動
度は SiC 結晶に比べて大幅に低い。SiC/SiO2界面では、界面の Si-C 結合に酸素原子が侵入するだけ
で、界面の伝導帯端準位が変化することが先行研究によって示されている。本論文では、開発した第一
原理伝導計算手法を RSPACEに組み込み、酸素原子侵入による伝導帯端の変化がキャリア散乱特性に
与える影響を調べている。Si-MOSの場合、Si の禁制帯中に欠陥準位を作る電気的に活性な欠陥がキャ
リア散乱因子として考えられている。一方、SiC-MOS の場合、酸素原子侵入よる伝導帯端の変化が、禁
制帯中に欠陥準位を作らないにもかかわらず、欠陥準位を作る欠陥と同程度にキャリアを散乱することを
明らかにしている。このような電気的に不活性な欠陥によるキャリア散乱は、これまでの Siデバイスでは想
定されていなかった現象であり、本論文で新たに発見されたものであると主張している。 
第 6 章では、周回積分を用いた電極の自己エネルギーの高速計算手法の開発について説明している。 
第 4 章で説明された自己エネルギー計算方法は、領域分割によって得られる縮約ハミルトニアンが密行
列となるため、行列サイズを N とした時、計算メモリと計算コストはそれぞれ、O(N2)と O(N3)で増大する。ま
た、固有値問題の解法に用いる超並列計算機上での密行列計算ライブラリ(例えば、ScaLAPACK)の並
列性能に関しても限界が指摘されており、領域分割に基づく自己エネルギーの大規模系計算は検討の
余地がある。領域分割を行う方法の計算コストは、密行列を用いることにより行列サイズを縮小できる利点
があるが、ハミルトニアンが疎行列である実空間差分法の利点を失う。本論文では、密行列計算ライブラリ
のかわりに、元の実空間差分法のハミルトニアンに対し、疎行列計算ソルバを用いることで、自己エネル
ギー計算を高速化する方法を開発している。そして、カーボンナノチューブや原子鎖など、提案法にとっ
て好条件な 1 次元構造電極の場合は、従来法に対して最大で約 100 倍高速化されることを確認してい
る。 
 第 7章は、本論文の総括と今後の見通しについて述べている。 
 
審    査    の    要    旨 
〔批評〕 
第一原理伝導計算は、電子状態計算に対して Green 関数に関わる計算コストが大きい。特に、散乱領
域の摂動 Green関数計算と電極自己エネルギーの計算がボトルネックである。今後の計算規模の拡大に
向け、計算のボトルネックの解消は喫緊の課題である。本論文は、Green 関数計算の高速化もしくは
Green 関数を用いない計算手法の提案とその効果の実証を行ったものである。著者は、散乱領域の摂動
Green関数計算に対して shifted COCG法を導入し、多数のエネルギーメッシュ点を取れるように改良して
いる。また、電極自己エネルギー計算に対しては、従来の semi-analytic 法に基づくも、実空間差分法の
ハミルトニアンの疎行列性に着目し、一般化ブロッホ波の解法に桜井-杉浦法を導入して、Green 関数を
計算する方法に対し大幅な高速化を実現している。 
開発した方法を用いて、パワーデバイス用途で期待されている SiC/SiO2 界面のキャリア散乱特性を評
価している。従来の Si/SiO2 界面では、Si の禁制帯中に欠陥準位を作る電気的に活性な欠陥がキャリア
散乱因子として考えられている。著者は、SiC/SiO2 界面では、界面原子構造変化による伝導帯端の変化
は、禁制帯中に欠陥準位を作らないにもかかわらず、欠陥準位を作る欠陥と同程度にキャリアを散乱する
ことを明らかにしている。この結果は、これまでの Si デバイスでは想定されていなかった現象であり、本論
文で新たに発見されたものであると評価できる。 
以上の点より、本論文はその新規性、独創性ならびにその物理的な有効性の観点から、筑波大学数
理物質科学研究科物理学専攻の博士論文として十分な意義をもつと評価される。 
 
〔最終試験結果〕 
2019年 2月 13日、数理物質科学研究科学位論文審査委員会において審査委員の全員出席のもと、
著者に論文について説明を求め、関連事項につき質疑応答を行った。その結果、審査委員全員によっ
て、合格と判定された。 
 
〔結論〕 
上記の論文審査ならびに最終試験の結果に基づき、著者は博士（理学）の学位を受けるに十分な資
格を有するものと認める。 
